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Abstract. This article explores a modern approach to designing carbon dioxide (СО2) 

sorbents based on the concept of the potential energy landscape (PEL). The authors analyze 

the relationship between PEL characteristics and СО2 sorption efficiency. The article 

demonstrates how manipulating PEL parameters enables the development of optimized 

materials with desired sorption properties. The article investigates the influence of the depth 

and distribution of energy minima on the selectivity, capacity, and kinetics of СО2 sorption. 

Various strategies for modifying the PEL, including surface functionalization and the 

targeted introduction of defects, to achieve the desired sorption characteristics are 

highlighted. Examples of different types of sorbents, such as MOFs, zeolites, and activated 

carbons, designed within the framework of the PEL concept. Potential applications of the 

developed sorbents in carbon capture and storage technologies, as well as the synthesis of 

chemically valuable products. This review will be of interest to specialists in materials 

science and energy who are engaged in the development of new sorption materials. 
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Аннотация. В настоящей статье рассматривается современный подход к 

проектированию сорбентов диоксида углерода (СО2) на основе концепции 

ландшафта потенциальной энергии (ЛПЭ). Авторы анализируют взаимосвязь между 

характеристиками ЛПЭ и эффективностью сорбции СО2. Статье демонстрирует, как 

манипулирование параметрами ЛПЭ позволяет разрабатывать оптимизированные 

материалы с требуемыми сорбционными свойствами материалов. Исследуется 

влияние глубины и распределения энергетических минимумов на селективность, 

ёмкость и кинетику сорбции СО2. Обсуждаются различные стратегии изменения 

ЛПЭ, включая функционализацию поверхности, целенаправленное введение 

дефектов для достижения желаемых сорбционных характеристик. Приводятся 

примеры различных типов сорбентов, таких как MOF, цеолиты, активированные угли, 

проектирование которых осуществлялось в рамках концепции ЛПЭ. Рассматриваются 

потенциальные применения разработанных сорбентов в технологиях улавливания, 

хранения углерода, а также синтез химически ценных продуктов . Обзор представляет 

интерес для специалистов в области материаловедения и энергетики, занимающихся 

разработкой новых сорбционных материалов. 

 

Ключевые слова: диоксид углерода; молекулярное моделирование; сорбция; 

квантовая химия; ландшафт потенциальной энергии. 
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Введение. В условиях перманентно растущей концентрации диоксида 

углерода (СО2) в атмосфере и связанных с этим тревожных климатических 

изменений. – глобальное потепление и подавление отдельных экологических 

систем – разработка эффективных методов улавливания СО2 становится все 

более актуальной задачей [1]. Сложность проблемы фиксации СО2 

обусловлена химическими и физико-химическими свойствами данного 

сорбата. Уточним, что СО2 представляет собой крайне низкоэнергетическую 

химическую структуру, что и обуславливает ее феноменальную 

термодинамическую устойчивость. Она не может быть эффективно разложена 

на составные простые вещества, твердотельный уголь и молекулярный 

кислород. СО2 не вступает в химические реакции с другими 

низкоэнергетическими веществами [1]. Например, даже самые энергетически 

успешные химические взаимодействия СО2 (с водой и аминами) являются 

обратимыми. Энтальпийный прирост свободной энергии Гиббса лишь 

частично компенсирует энтропийный запрет на понижение конформационной 

свободы молекул сорбируемого газа [2]. 

Растения и некоторые бактерии используют СО2 для производства 

глюкозы, далее преобразуемой в целлюлозу для клеточных стенок, крахмала 

как формы хранения химической энергии, белков и липидов для ежедневного 

функционирования живого существа. Термодинамический потенциал 

физисорбции СО2 также оценивается как посредственный. В силу отсутствия 

у молекулы данного газа дипольного момента, ее электростатическое 

притяжение к частицам потенциальных сорбентов (основаниям Льюиса или 

стенкам нанометровых пор) оказывается недостаточно сильным. Тогда как 

эффективное связывание СО2 едва ли принципиально возможно, многие 

материалы демонстрируют условно удовлетворительную сорбционную 

емкость [2-3]. 
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По состоянию на сегодняшний день, к перспективным подходам 

относятся технологии адсорбции СО2 твердыми сорбентами и абсорбции 

жидкими сорбентами [4]. Пористые материалы [5] особенно выделяются 

среди общей массы благодаря их способности использовать свою высокую 

площадь поверхности. Для излечения из этой группы материалов 

максимальной практической выгоды, необходимо предпринять оптимизацию 

диаметров доступных пор, равно как и их объема  [5-6]. В свою очередь, 

жидкие сорбенты могут демонстрировать конкурентную производительность 

вследствие схожих энергий межмолекулярных взаимодействий в парах 

сорбент-сорбент и сорбент-сорбат. Появляющийся таким образом 

благоприятный энтальпийный фактор должен численно превосходить 

неблагоприятный энтропийный фактор . Последний всегда является 

неблагоприятным в приложениях сорбции газов из-за повышения степени 

упорядоченности системы, т.е. подавление степеней свободы связанного 

сорбата [7]. При этом абсолютная эффективность и рейтинг произвольного 

тестируемого сорбента определяется его способностью селективно связывать 

СО2, а также кинетикой сорбции и десорбции.  

В данной обзорной статье рассмотрены основные принципы 

рационального проектирования сорбентов СО2 в рамках концепции ЛПЭ, а 

также приведены примеры удовлетворительных теоретических реализаций 

этого подхода с целью получения более функциональных материалов. ЛПЭ 

описывает зависимость потенциальной энергии системы от ее внутренних 

координат, тогда как исследуемая система состоит из некоторого количества 

атомов или молекул, задающих принципиально важные свойства материала.  

Методика 

Концепция ландшафта потенциальной энергии (ЛПЭ) предоставляет 

мощный инструмент для рационального проектирования сорбентов с 

заданными свойствами [8-12]. В рамках концепции ЛПЭ все возможные 

значения потенциальной энергии системы (или иного подходящего 
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термодинамического потенциала) объединяются единой математической 

функцией, зависящей от множества внутренних координат системы (рис. 1). 

Понятие ЛПЭ близко по смыслу концепции фазового пространства с той 

разницей, что ЛПЭ не оперирует мгновенными значениями импульсов атомов 

при задании точки в пределах пространства. Как ЛПЭ, так и фазовое 

пространство являются математическими моделями и не имеют материальных 

аналогов. Многомерность ЛПЭ не позволяет одновременно визуализировать 

все его поверхности, однако предполагает механизмы анализа ЛПЭ 

средствами дифференциального анализа для многомерных функций.  

 

Рис. 1. Модельный ЛПЭ, рассчитанный для малого участка 

произвольного сорбента СО2: x, y – произвольно выбранные линейные 

направления на многомерной поверхности; «Energy» – полная потенциальная 

энергия системы; «The PEL» – ландшафт потенциальной энергии. 

 

К теоретическими методам исследования ЛПЭ материала или рабочей 

системы принадлежит любой математический алгоритм, поддерживающий 

физически релевантную эволюцию геометрии системы, т.е. изменение ее 

внутренних переменных в направлении планомерного уменьшения общей 

энергии z-матрицы. Таковыми являются классическая и ab initio молекулярная 

динамики, Монте Карло Метрополиса, итерационные алгоритмы 

минимизации сил, действующих на каждый атом в системе и алгоритмы 
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поиска глобального минимума энергии со стохастическим компонентом, как, 

например, метод периодической инжекции кинетической энергии [13-16]. 

Наиболее ценной информацией, предоставляемой последним, является 

перечень низкоэнергетических стационарных точек. Полученные минимумы 

потенциальной энергии системы однозначно характеризуют в терминах общей 

энергии и геометрических параметров (z-матрицы структуры). Общая энергия 

зависит от приложенного к модельной системе гамильтониана. Разумно 

выражать данную величину относительно обнаруженного глобального 

минимума, принадлежащего ЛПЭ. Из числа наиболее релевантных групп 

модельных гамильтонианов мы бы хотели подчеркнуть следующие три, 

охарактеризованные ниже. 

Во-первых, речь идет о молекулярно-механических гамильтонианах. Они 

в стандартных случаях применения представляют интегральную 

потенциальную энергию с помощью суммы независимых уравнений для 

межатомных кулоновских (~R-12) и лондоновских сил (~R-6), а также сил 

межэлектронного отталкивания (~R-12). В случае присутствия в системе 

ковалентных связей должны быть определены уравнения для связей, 

валентных плоских углов и валентных двугранных углов [17-19]. Данные 

уравнения задают гармоническую или более сложную зависимости энергии 

системы от ее текущего отклонения от изначально заданного разновесного 

значения. Такие потенциалы взаимодействия не подразумевают разрыв и 

образование ковалентных связей, однако адекватно воспроизводят тепловое 

движение атомов при адекватно высоких температурах и давлениях  [20-23]. 

Молекулярно-механические потенциалы до сих пор активно используют в 

биофизических и материаловедческих исследовательских проектах  [24], в том 

числе, в ходе проектирования сорбционных материалов для СО2. 

Во-вторых, теория функционала плотности (DFT) обеспечивает 

наилучшее соотношение между точностью передачи электронной структуры 

материала и стоимостью вычислительного цикла. DFT повсеместно 
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используется в задачах материаловедения, в том числе и для анализа 

возможностей улучшения известных ранее сорбентов [14,25-28]. Скрининг 

возможных направлений улучшения свойств базового материала выполняется 

путем тестирования ЛПЭ для каждого варианта структурной модификации в 

терминах термодинамических потенциалов. Особенно часто сканирование 

ЛПЭ проводится вдоль предполагаемых координат реакции хемосорбции и 

процесса физисорбции с целью определения активационных барьеров и 

предпочтительных центров сорбции в случае функционализированного 

материала. 

В-третьих, полуэмпирические гамильтонианы – как выведенные из 

теории Хартри-Фока, так и основанные на упрощенной теории функционала 

плотности – предоставляют довольно комфортный баланс между размером 

системы и длительностью численного расчета  [29-32]. Представляется 

возможным увеличить производительность вычисления на величину более 

трех порядков ниже, чем в случае методов Хартри-Фока и большинства 

методов DFT. К сожалению, ни один из полуэмпирических методов не решает 

проблему увеличения вычислительной стоимости на три порядка при 

увеличении размера задачи всего в два раза [30]. Из-за сравнительно низкой 

стоимости расчетного цикла, полуэмпирические гамильтонианы 

представляют особую важность для изучения ЛПЭ, которой требуется 

обширное первоначальное сканирование для качественного понимания формы 

ландшафта [30,33-35]. 

Определенные свойства ЛПЭ могут быть получены или верифицированы 

экспериментальными физическими методами [36-40], такими как 

структурный анализ (XRD, AFM), спектроскопические методы (FTIR, Raman, 

NMR) и в значительной степени современные электронные микроскопии 

(REM, SEM, TEM). Измерение теплоты адсорбции посредством техник 

химической калориметрии позволяет определить энергию связи СО2 с 

сорбентом. С другой стороны, измерение изотерм адсорбции позволяет 
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определить адсорбционную емкость и кинетику адсорбции для более полной 

параметризации и подтверждения важнейших паттернов на ЛПЭ. Наиболее 

релевантной философией современного материаловедения является 

комбинированное использования теоретических и экспериментальных 

методов. При этом более ресурсоемкая часть отводится методам 

молекулярного моделирования. 

 

Результаты и обсуждение 

Разработка материалов повышенной эффективности для первичной 

сорбции СО2 активно практикуется во всем мире. Тогда как некоторые 

технологии уже стали частью промышленности, например, аминовая 

промывка [40], многие по-прежнему требуют улучшения и повышения 

конкурентоспособности [38-41]. Наибольшая же группа методов представляет 

исключительно академический интерес [21,24,42-45]. Основной причиной 

сложившегося положения можно считать слишком высокую стоимость 

предложенных материалов. Систематическая работа по исследованию 

характеристик ЛПЭ экономически неэффективных материалов способна 

открыть пути к удешевлению производства последних. 

Общеизвестная химия неорганических соединений предполагает, что 

реакции образования карбонатов могут быть базовым решением. Например, 

сильные основания – гидроксиды кальция, натрия, калия, лития – 

действительно показывают неплохие параметры сорбции СО2. Стоит также 

отметить оксиды кальция и железа [1,46]. Оксид железа реагирует с СО2 и 

влагой с образованием карбоната железа, эффективно удаляя СО2 из 

окружающей среды. Это широко используемый поглотитель в задачах 

пищевой упаковки и промышленных применениях. 

Из числа органических сорбентов необходимо отметить ионные 

жидкости [7]. Последний термин объединяет большую группу растворителей 

с очень широким температурным диапазоном жидкого состояния. Благодаря 
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жидкому агрегатному состоянию сорбента поглощение газа происходит всем 

его объемом (рис. 2). Многие ионные жидкости образуют водородные связи 

различной прочности с одним из атомов кислорода СО2. Таким образом, 

возникает сродство между сорбентом и сорбатом [23,47-50].  

 

Рис. 2 Фосфониевые ионные жидкости с апротонными 

гетероциклическими анионами для хемосорбции СО2. Воcпроизведено из 

авторского “open-access” источника [51]. 

 

Отделение СО2 от прочих газов осуществляется жидкими мембранами, 

которые являются тонкими слоями жидкости. Из-за разной силы связывания 

различных газов жидкие мембраны избирательно пропускают СО2, но 

задерживает другие. Этот слой жидкости может быть заключен между двумя 

газопроницаемыми мембранами или нанесен на пористую подложку  [52-54]. 

В отличие от традиционных методов разделения газов, таких как криогенная 

дистилляция, жидкие мембраны требуют меньше энергии. Более того, 

мембранные системы обычно более компактны, чем другие технологии 

разделения газов. В поддерживаемой жидкой мембране жидкая фаза 

удерживается в порах пористой подложки. В случае эмульсионной 

имплементации, жидкая фаза диспергирована в виде эмульсии по другой 

жидкости. Данная технология применяется при очистке природного газа, 

связывании СО2 из дымовых отходов, при разделении газов – СО2, H2S, N2 – в 

нефтехимической промышленности [42,55-58]. Исследование ЛПЭ сорбента, 

прибывающего в прямом контакте с газом-загрязнителем, является наиболее 
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очевидным приложением концепции ЛПЭ. То же самое без оговорок 

относится и к решению задач конкурентной абсорбции. Знание параметров 

соответствующей ЛПЭ кардинально изменяет скорость дизайна нового 

материала, хотя и нуждается в экспериментальной верификации. 

ЛПЭ может оказать большую поддержку при синтезе полимерных 

мембран, в которых целенаправленно комбинируются наиболее успешные 

структурные паттерны для ускорения кинетики абсорбции СО2 и увеличения 

емкости сорбента. Понимание активационных барьеров процесса и специфики 

стерических факторов позволяет предлагать наиболее перспективные дизайны 

новых сорбентов. 

Микроводоросли, такие как хлорелла и спирулина, способны поглощать 

СО2 в процессе фотосинтеза [59]. Это экологически чистый и устойчивый 

способ улавливания СО2, который может быть использован для производства 

биотоплива и других ценных продуктов. Некоторые ферменты, например, 

карбоангидраза, могут катализировать реакцию гидратации СО2, превращая 

его в бикарбонат. Этот подход может быть использован для создания 

биологических систем улавливания СО2 [59]. 

В контексте газовой сорбции твердым или жидким материалом ЛПЭ 

определяет взаимодействие молекулы СО2 с поверхностью сорбента [60-63]. 

В тех случаях, когда происходит фиксация СО2 всем объемом сорбента, 

сложность анализа ЛПЭ существенно увеличивается, поскольку 

увеличивается количество вовлеченных в рассмотрение размерностей 

ландшафта. Например, минимумы на ЛПЭ соответствуют стабильным 

состояниям сорбированной молекулы, а глубина минимума характеризует 

энергию ее связывания с сорбатом. Барьеры на ЛПЭ определяют кинетику 

сорбции и десорбции, указывая на относительную простоту или сложность 

активации данных процессов. Сравнение активационных барьеров, 

присутствующих на ЛПЭ позволяет исследователю понять, по какому 

микроскопическому сценарию будут развиваться индуцированные в системе 
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физические и химические процессы [15,27-28,64-65]. Следует обратить 

внимание, что любая ЛПЭ включает информацию о большом количестве 

сценариев поведения, однако лишь самые низкоэнергетические из них 

получают проекцию в реальном мире. В системах, содержащихся при высоких 

температурах и давлениях, вероятности высокоэнергетических и 

низкоэнергетических сценариев выравниваются, поскольку ограничивающая 

роль активационных барьеров на ЛПЭ нивелируется [66-68]. 

ЛПЭ сорбента определяется химическим составом и структурой его 

поверхности. Ключевыми факторами, влияющими на ЛПЭ, являются 

следующие. Химическая природа адсорбционных центров определяет 

межмолекулярные взаимодействия сорбента и сорбата. Введение 

функциональных групп, способных к специфическому взаимодействию с СО2, 

позволяет увеличить энергию связи и селективность адсорбции (рис. 3). 

Например, аминовые группы, гидроксильные группы, карбоксильные группы 

демонстрируют относительно сильное электростатическое взаимодействие с 

молекулами связываемого газа [69-71]. Это повышает энтальпийный выигрыш 

в приложениях абсорбции и адсорбции жидкими и твердыми пористыми 

материалами. Пористость и удельная поверхность сорбента оказывает 

положительное влияние на их сорбционную емкость СО2. В то же время такие 

характеристики сорбента могут ухудшать кинетику сорбции и десорбции. 

Проявление данного эффекта следует ожидать в случае наличия в образце 

пористого сорбента труднодоступных для частиц сорбата «карманов». 

Корректный дизайн иерархических пористых структур является 

первостепенной задачей применения концепции ЛПЭ. Развитая пористая 

структура с высокой удельной поверхностью обеспечивает большое 

количество сорбционных центров и, следовательно, высокую сорбционную 

емкость материала [5,71-75]. 
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Рис. 3. Использование аминированных катионов, представляющих 

различные семейства ионных жидкостей для хемосорбции СО2. 

Термодинамическое моделирование на базе концепции ЛПЭ. Воcпроизведено 

из авторского источника [76] с разрешения Элзевир. Copyright Elsevier 2024. 

 

Достижение идеального соответствия между диаметром пор в 

синтезированном материале и эффективным диаметром молекулы СО2 

видится сверхзадачей для текущей химической нанотехнологии. Осязаемые 

успехи в контролируемом производстве пор строго требуемого диаметра 

могли бы принципиально изменить ситуацию с адсорбцией парниковых газов. 

Таковыми принято считать (в порядке негативного влияния на атмосферу 

планеты) водяной пар, СО2, метан, озон и закись азота. Несложно увидеть 

схожесть в размерах молекул самых вредоносных парниковых газов. Наличие 

дешевого способа синтезировать материал произвольного химического 

состава, обладающего значительным количеством пор с эффективным 

диаметром около 0.5 nm, могло бы вывести текущее состояние данной области 

исследований на новый уровень. Даже если бы такой наноматериал и не 

обеспечивал желаемую селективность по отношению к диазоту и 

дикислороду, он бы с легкостью улавливал вредные выбросы на 

производствах. 
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В настоящий момент считается, что эффективная адсорбция СО2 требует 

микропор (менее 2 нм), обеспечивающих достаточно сильное взаимодействие 

с СО2. В свою очередь мезопоры, 2-50 нм, удовлетворяют требованию 

быстрого транспорта молекул СО2 к адсорбционным центрам. Морфология 

поверхности – например, наличие дефектов, шероховатость – может влиять на 

доступность адсорбционных центров и кинетику адсорбции [77-80]. 

Введение функциональных групп в поверхность сорбента является одним 

из наиболее эффективных способов модификации ЛПЭ в сторону ее сродства 

к СО2. Как основания Льюиса, амины образуют химические связи с СО2, что 

приводит к значительной энергии хемосорбции. Несмотря на это реакция 

аминофункционализированного материала с СО2 является обратимой [16]. В 

рамках разработки новых сорбентов важно учитывать энергию сорбции ввиду 

дальнейшей необходимости инициировать десорбцию СО2 и проводить 

регенерацию сорбента [81-84]. 

Гидроксильные группы образуют лишь водородные связи с СО2. Этим 

обеспечивается умеренная энергия адсорбции газа и, соответственно, более 

дешевая десорбция. В свою очередь, карбоксильные группы также способны 

к образованию водородных связей с СО2 и могут участвовать в достаточно 

сильном, по меркам процессов физисорбции, ионном взаимодействии. ЛПЭ 

напрямую отражает данные нековалентные взаимодействия и делает поиск 

оптимальных структурных параметров более рациональным. Дальнейшая 

химическая декорация сорбента способна добавить минорные эффекты в ЛПЭ. 

Повторим, что, помимо наличия в составе сорбента молекулярных 

фрагментов со свойствами оснований Льюиса [16], независимым фактором, 

стимулирующим сорбционную емкость, следует считать  иерархическую 

пористую структуру. При нахождении в очень узкой поре молекула СО2 

притягивается лондоновскими силами одновременно ко всем ее стенкам. 

Благодаря этому энтальпия адсорбции увеличивается более чем вдвое по 

сравнению с упомянутыми выше двухнанометровыми порами. Развитая 
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пористая структура с высокой удельной поверхностью является важным 

фактором для эффективной адсорбции СО2. 

Активированные угли обладают желаемой исследователями высокой 

удельной поверхностью и относительно регулируемой пористой структурой. 

Такие углеродные материалы обладают высокой реакционной способностью, 

т.е. легко могут быть функционализированы карбоксильными, 

гидроксильными или аминными группами [85-86]. Например, могут быть 

применены хорошо исследованные ранее окисленные образцы графита и 

графена, которые также преимущественно содержат sp2-гибридизированные 

атомы углерода [86]. Активированный уголь определенно представляет собой 

достойную стартовую платформу для усовершенствования сорбентов СО2. 

Концепция ЛПЭ оказывает помощь в сравнении термодинамического эффекта 

в случае разных типов декорации исходного углеродного материала.  

Цеолиты – это кристаллические алюмосиликаты, обладающие также 

достаточно упорядоченной пористой структурой [87-90]. Размер пор и 

химический состав цеолитов можно до известной степени варьировать 

химическими методами для оптимизации адсорбционных свойств [89-90]. 

Термодинамическая устойчивость данной группы сорбционных материалов 

способствует их масштабному применению в экологических технологиях [91-

93].  

Аналогично, металл-органические каркасы (MOF) представляют собой 

новый класс пористых материалов с высокой удельной поверхностью и 

регулируемой структурой [71]. Исследовательский интерес к MOF в контексте 

сорбции СО2 обусловлен, прежде всего, их структурным разнообразием и 

подходящими размерами пор  [94-97]. Более того, видится несложным 

использовать активные центры MOF для интеркаляции дополнительных 

активных центров сорбции. Полноценное исследование ЛПЭ MOF всё еще не 

было проведено, несмотря на множество локальных задач в этой сфере, 

решенных с помощью DFT [98-99]. ЛПЭ необходим для понимания 



15 

 

предельных емкостей структур MOF по отношению к парниковым газам. 

Практические сложности анализа ЛПЭ для различных структур MOF состоят 

в слишком большом размере элементарных ячеек этих периодических 

структур [71], чтобы можно было провести полноценный сэмплинг ЛПЭ 

методами DFT c базисным набором из плоских волн.  

Дизайн композитных материалов, сочетающих в себе свойства различных 

компонентов с индивидуальными адсорбционными свойствами, позволяет 

достичь синергетического эффекта и улучшить адсорбционные 

характеристики нового решения [16,76,100-102]. Композиты на основе 

углеродных материалов привлекают первостепенное внимание в данном 

контексте, так как химия углерода крайне разнообразна, а техники ее 

реализации неплохо задокументированы по состоянию на сегодняшний день. 

Введение наночастиц оксидов металлов в углеродную матрицу позволяет 

увеличить энергию связи полученного таким образом нового сорбирующего 

материала с СО2. Аналогичным образом могут быть получены 

усовершенствованные композитные материалы на основе MOF [71,103-104]. 

Комбинации MOF с полимерами демонстрируют улучшенные механические 

свойства и термодинамическую стабильность сорбента. Гибкие цепи 

полимера в силу совпадения размеров способны частично проникать в поры 

MOF. Таким образом, достигаются более совершенные варианты упаковки 

атомов. При этом полимер содержит важные для сорбции СО2 группы, 

полученный материал имеет смысл рассматривать для связывания газа. 

Комбинированный эффект от сочетания микропор и функциональных групп 

может быть достаточно большим в контексте практического применения 

композитного материала. 

Комбинирование углеродных нанотрубок с различными веществами 

позволяет создавать сорбенты с высокими адсорбционными емкостями и 

хорошей регенерируемостью [60,66]. В свою очередь, цеолиты позволяют 

достичь высокой селективности по СО2, однако лишь при условии 
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правильного подбора иерархии пор, которые термодинамически 

способствуют удерживанию именно этого газа . Обращаем внимание, что 

размер пор и разброс значений их диаметров в материалах, основанных на 

соединениях кремния, в большинстве случаев существенно больше по 

сравнению с углеродными материалами. В свою очередь, приготовление 

цеолитов к задачам адсорбции зачастую обходится дешевле и может 

оказываться более релевантным решением для крупных технологических 

приложений. 

Недавно авторами настоящего обзора была с помощью молекулярного 

моделирования доказана работоспособность метода электрохимического 

улавливания СО2, в котором адсорбентом является заряженный углеродный 

катод [105]. Дело в том, что при подаче напряжения на катод углеродная 

структура, составляющая его, получает дополнительные заполненные 

π-орбитали. Благодаря этому углерод частично приобретает химические 

свойства азота. Происходит реакция нуклеофильного присоединения с 

образованием ковалентной связи углерод (сорбент)-углерод(СО2) [106].  

 

Рис. 4. Одно из измерений ЛПЭ, линейное расстояние между атомом 

углерода СО2 и атомом углерода положительно заряженного графитового 

слоя, характеризующее электрохимическую хемосорбцию СО2 на графитовом 
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катоде. Воcпроизведено из авторского источника [105] с разрешения Элзевир. 

Copyright Elsevier 2024. 

 

Согласно рассчитанным участкам ЛПЭ, данная связь является 

кинетически стабильной вплоть до отключения катода от источника 

тока [105]. Разработанный сорбент может быть использован в твердом 

состоянии. Таким образом, к энергии физисорбции за счет лондоновского 

взаимодействия со стенками пор, добавляется более значительная энергия 

хемосорбции. Вероятно, возможна и переформулировка метода, при которой 

наноорганизованный углерод (графен, нанотрубка, графит) диспергированы в 

некотором подходящем растворителе, поддерживающем эксфолиацию [16]. 

Поскольку электрохимическая адсорбция опирается на электрический 

источник энергии, а на химический, как более традиционные методы 

улавливания СО2, его имплементация и масштабирование видятся более 

эффективными [105]. 

 

Выводы 

Итого, мы рассмотрели все заслуживающие внимания химические 

соединения и материалы, позволяющие ожидать усовершенствования 

сорбентов СО2, и отметили применимость концепции ЛПЭ к заданным целям. 

Все обсужденные перспективные материалы следует разделить на три группы. 

К-первым относится технология аминовой промывки связанные с ней 

решения, в которых центров хемосорбции выступает та же аминогруппа, 

прищепленная к жидкому носителю, например, катиону ионной 

жидкости [102]. Вторая группа объединяет твердые пористые материалы со 

сложной иерархической структурой пор на основе углерода, кремния или 

MOF [99,107]. Третья группа включает сочетания структурных фрагментов, 

принадлежащих первой и второй группам, перекомбинированные в единый 

материал. Например, обширная поверхность активированного угля, 
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декорированная аминогруппами [16], решает проблему летучести сорбента в 

случае классической аминовой промывки [40]. 

Концепция ЛПЭ предоставляет мощный инструмент для рационального 

проектирования пористых сорбентов СО2. Дальнейшее развитие этого 

направления связано с систематизацией дизайна новых материалов, 

обладающих заданными свойствами. Использование нанотехнологий и 

композитных материалов открывает широкие возможности для дальнейшего 

создания высокоэффективных сорбентов СО2. Применение более точных 

квантово-химических методов и разработка новых экспериментальных техник 

позволит более аккуратно выяснять типы взаимодействия СО2 с сорбентами в 

зависимости от специфики и назначения сорбции [16]. 

ЛПЭ – важный инструмент теоретического и модельного исследования 

веществ и материалов. Введение такового в рабочую программу 

материаловедческой исследовательской группы позволяет вовлечь в сферу 

рассмотрения потенциальную энергию как физическое свойство на атомарном 

уровне. В то же время экспериментальное исследование материала, хоть и 

позволяет получать косвенные энергетические дескрипторы, не может 

сравниться по пространственному разрешению предоставляемых 

микроскопических результатах. Даже интерпретация новых типов 

электронной микроскопии в известной степени опирается на моделирование 

ЛПЭ. Как убедительно показано в настоящем обзоре, специфические черты 

ЛПЭ могут быть поставлены в соответствие макроскоскопическим свойствам 

материала или процесса. 

Технологическая оптимизация параметров процессов сорбции и 

десорбции позволит в перспективе повысить эффективность и экономичность 

процесса улавливания СО2. На данный момент наша экспертная позиция 

сводится к предпочтению микропористых кремниевых и углеродных 

материалов, а так же MOF подходящего элементного состава для 

форсирования электростатического взаимодействия между сорбентом и 
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сорбатом [98-99]. Обсуждая конкурирующие материаловедческие решения 

необходимо понимать, что побеждающая технология практически всегда 

характеризуется дешевизной. Разработка коммерчески успешных методов для 

получения узких пор с малым разбросом диаметров должна быть поставлена 

во главу угла. 
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